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描述离散系统动力学演变的

方法分析

赵海波 郑楚光

华中科技大学煤嫩烧国家重点实验室
,

湖北 武汉   

摘 要 通用动力学方程通过描述离散系统中顺粒尺度分布的演变过程来量化顺粒动力学演变过程
,

而

算法是求解通用动力学方程的重要方法 目前几种主流的 算法为 的直接模拟 算法
、

阶梯式常体积法
、

常数目法和多重 算法 利用这些 算法描述理想的纯凝并工况和纯破碎工况
,

发现 由于避免了多个动力学事件之间的解辐过程
,

基于事件驭动的 算法比基于时间驱动的 算法具有更高的计

算精度和更低的计算代价 由于尽 减少对整体系统的扰动
,

阶梯式恢复模拟顺粒数目的 算法比连续式恢复模拟顺

粒数目的 算法具有更高的精度 由于始终保持计算区域体积
,

多重 算法具有更友好的扩展性

关性词 颖粒群平衡模拟 顺粒尺度分布 数值算法 计算梢度 计算代价
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1 前 言

离散系统的动力学演变过程在气溶胶
、

可吸入

颗粒物等等领域受到广泛关注
。

这些系统中可能有

顺粒的产生 (如破碎
、

成核等)或消亡 (如凝并
、

沉

积等)
,

可能有颗粒的长大 (如冷凝
、

凝并等)或缩小

(如蒸发
、

破碎等)
,

此时颗粒尺度分布 (Par ti
ele size

D istrib ution ,

p S D
) 往往随时间和空间而变化

.
颗粒

尺度分布的演变过程可量化离散系统的动力学演变
·

过程
,

并且数学上可由通用动力学方程 (G en er al D y
一 ‘

nanli

c
E q

u
at i

o n
,

G D E
) 或称为粒数衡算方程 (p

opu-

lat
ion
B al an

ee E quation
,

p B E
) 所描述

.
G D E 由

于其部分积分微分特性而难以数值求解 111 ,

M

o

nt

e
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.



工 程 热 物 理 学 报 27 卷

C ar lo( M c) 方法 !2、6] 是一种重要算法
.
从时间尺度

的设定方面看
,

M C 方法可分为两大类
,

一类是时

间驱动 (ti ~
dr ive n) 的 M c 算法 [z, 61

,

它在离散的

时间窗口内考虑所有模拟颗粒可能发生的任何动力

学事件; 另外一类是事件驱动 (e ve nt
一

dr i ve
n) 的 M C

算法 【3、5]
,

它依据已知的事件概率来随机选定可能

发生的事件类型和计算事件间的时间间隔
.
如果依

据颗粒演变过程模拟颗粒数目和计算区域体积是否

发生变化而划分
,

M C 方法也可分为常体积 (co
n-

st
ant vo l

ume
)法 [

2一4 ,

6
1 和常数目 (

eons tant n um b er)

法 !”一司
.

目前几种主流的 M C 方法为
:
M at so u贻幼 等 ls]

发展的常数目法
,

属于事件驱动的M C 法; M ai se ls

等 [’l 发展的阶梯式常体积法
,

属于事件驱动的 M c

法和阶梯式常数目法; Liflh
l
an lzl 所发展的直接模拟

M ont e C ar fo 算法
,

属于时间驱动的 M C 方法
、

阶梯

式常体积法和阶梯式常数目法
,

下文称之为 Ll任m
an

D sM e 算法;作者 [6]发展的多重 M
onte e ar lo(M M e )

算法
,

同时属于常数目法
、

常体积法和基于时间驱

动的 M C 方法
.
以上几种算法都经过了较为全面的

验证
,

且均具有较高的计算精度
.
但是目前尚无几

种算法之间的横向比较
,

各种算法之间的计算精度

和计算代价也无法进行统一 的分析和评价
.
本文选

择纯凝并 (颗粒数 目减少而颗粒总质量不变)
、

纯破

碎 (颗粒数目增加而颗粒总质量不变)等理想工况
,

来详细比较和分析以上 4 种 M C 方法的计算精度和

计算代价
,

并讨论其各自的优缺点和适用范围
.

2 四种 M c 方法的比较和分析

颗粒总数目浓度 N (尺度分布的零阶矩)和颗粒

质量浓度 V (尺度分布的一阶矩)是离散系统尺度分

布演变的两个最重要的参数
,

本文选择它们作为评

判参数
.
在本文的数值模拟中

,

初始颗粒尺度分布

均满足单分散性分布
,

且初始颗粒尺度
vo二

l( 无量

纲)
.

2. 1 纯凝并工况

由于篇幅限制
,

本文仅选取理想的常凝并核工

况来检验 4种 M C 方法的计算代价和计算精度
,

此

时尺度为 。 和
。
的两颗粒的凝并核 口(。

, 。
)
= 1 0

一 10

m 3. s 一 1 ,

初始颗粒数目浓度为 N0
= 101 “

m
一“,

颗粒

特征凝并时间尺度定义为 几oa 。 ==
l/ ( N0 川

。

理论

分析解参照文献 [z]
.
初始时刻模拟颗粒初始数 目

戈 均为 1000
,

L i任m an D SM C 算法和 M M C 算法中

乘积常数 a 设置为 0. 01 ;单次 M C 循环的结果如图

l , L i丘m an D sM c 算法
、

阶梯式常体积法
、

常数目

法 (采用质量法实现)和多重 M on te C ar fo 算法的初

始模拟颗粒数目均为 100 0
,

而计算代价分别为 7. 45
s 、

3 3

.

5 0
5

、

5 5

.

3 4
9

和 23
.
03 5(计算环境为 A thi

on

X p2500+ ,

5 1 2 M
)

。

综合起来
,

对凝并事件的描述
,

事件驱动的 M C

方法 (阶梯式常体积法和常数目法)要比时间驱动的

M C 方法 (Liffm an
D SM C 算法和 M M C 算法) 在计

算精度方面要更好一些
.
时间驱动 M C 的主要误差

来源于解祸过程
:
在一个 △t 内

,

可能同时发生若干

个凝并事件
。

这些事件并不完全相互独立而不能互

相解祸
,

同一颗颗粒可能参与了多次凝并事件
,

同

时扮演了跟踪颗粒和凝并伙伴的角色
.
此种误差可

称之为
“

解祸误差
” 。

而事件驱动 M C 对凝并事件

的处理是一个事件接着一个事件发生
,

不可能存在

一颗模拟颗粒在一个时间步长内参与多次凝并事件

和扮演多重身份的问题
.
对于 L i任m an D S M C 算法

而言
,

另外一个误差源是
:
当需要倍增子系统时

,

模

拟颗粒数目并不一定恰恰是初始模拟颗粒数目的一

半
,

此时需要在复制现有模拟颗粒之后随机添加或

抛弃一定数目的模拟颗粒
,

使得新的子系统内模拟

颗粒数目等于初始值
,

这个过程所导致的误差可称

为
“

阶梯式常体积误差
” .

而阶梯式常体积法由于基

于事件驱动
,

考虑二元凝并事件时并不存在
“

阶梯式

常体积误差
” .

对于 M M C 算法而言
,

当演变时间较

长时
,

误差越来越大
,

这主要是由于虚拟颗粒数目权

值之间的差距越来越大
。

严格来说
,

M M C 算法对

凝并事件进行处理时
,

只有当虚拟颗粒 云的数目权

值 k耐
‘
等于其凝并伙伴 j 的数目权值 k二勺时

,

或者

两颗粒尺度相等时
,

才能严格地保持颗粒数目浓度

和质量浓度符合实际过程 ltl
.
如果 k耐、与 kw勺的

差距较小时
,

通过 M C 循环基本可以减小误差的繁

衍和传递
,

但是如果演变时间较长时
,

虚拟颗粒的尺

度差异越来越大
,

虚拟颗粒的数目权值越来越大
,

将扩大和传递这种误差
。

此种误差是 M M C 算法强

制保持常体积和常数目所必须付出的代价
,

可称之

为
“

常体积和常数目误差
” 。

对于常数目法而言
,

由

于每次凝并事件发生之后都需要添加一颗随机的现

有模拟颗粒的复制体而恢复模拟颗粒总数目
,

这个

过程将对系统产生一定程度的扰动
,

这种误差可称

之为
“

常数目误差
” .

由于常数目法对系统的扰动

频率高于阶梯式常体积法
,

可以推断
“

常数目误差
”

比
“

阶梯式常体积误差
”

对计算精度的影响更大一

些
.
另外

,

常数目法采用接受
一

拒绝法 (ac ce Pt an ce
-

r
ej
eetion me

thod)[
3]来数值实现

,

而文献 【3」证明接

受
一

拒绝法只能近似描述颗粒动力学演变过程
,

所

带来的误差可称之为
“

接受
一

拒绝误差
” ,

而阶梯式
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常体积法所采用的倒数法 (inve
rse m et ho d){sl 则能精

确描述颗粒动力学事件
。

最后
,

以上四种 M C 均存

在 M C 方法所固有的统计误差
,

它与模拟颗粒数目

的平方根成反比
,

在模拟颗粒数 目达到 O (10”) 量级

之后
,

这个误差对结果的影响并不明显
.
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(b ) 顺粒质量浓度

图 1 C as el
,

常凝并核工况

四种 M C 算法之间计算代价的差异由于以下几

种原因引起
.

(l) 时间驱动 M C 的低效率
.
通常来说

,

由于时

间驱动 M C 需要明确的时间窗口离散而比事件驱动

M c 低效
。

一方面
,

在一个时间步长内可能没有任何

动力学事件发生;另外一方面
,

时间驱动M C 为了尽

量避免
“

解祸误差
”

而引入乘积常数 a 来增加 M C

循环的次数
,

这将增大时间驱动 M C 的计算代价
.

但是常凝并核工况是一个例外
,

这是因为此时每颗

顺粒具有相同的凝并概率
,

故在一个时间步长内平

均发生的凝并事件数目为模拟颗粒数目和乘积常数

的乘积
,

这里 N
, x a =

10

,

此时比事件驱动 M C 效率

更高一些
.

(2)模拟颗粒数目的差异
.
Liffl m an D SM c 算法

和阶梯式常体积法中模拟颗粒数目在 N
,

/
2 、N

,

之

间
,

而常数目法和 M M C 算法中始终保持在 N
, ,

由

于 4 种 M C 处理凝并事件时均需要对所有颗粒进行

二重循环
,

故模拟颗粒数目减少将大大减少计算代

价
.

(3)倒数法和接受
一

拒绝法的计算效率的差异
.

倒数法精确描述了颗粒动力学事件
,

但需要在每次

事件之后通过二重循环来计算总凝并概率
,

故模拟

颗粒数目较多时计算代价较大
。

而接受
一

拒绝法的

计算代价通常较小一些
,

但是如果颗粒尺度分布范

围较宽
,

导致随机产生的颗粒的凝并核与最大凝并

核的比值很小
,

因此大量拒绝动作的产生将极大地

降低接受
一

拒绝法的计算效率
.

(4)数目恢复过程所消耗的计算代价的差异
.
常

数目法需要比阶梯式常体积法更多的随机过程来恢

复模拟颗粒总数目
,

故消耗的计算代价也更大一些
.

(5) M M C 算法中强制保持常体积和常数目的计

算代价
。

M M C 算法的时间步长不仅与颗粒凝并核有

关而且与颗粒的数 目权值有关
,

某些工况下时间步

长很小
,

降低了 M M C 算法的计算效率
,

这是 M M C

算法强制保持常体积和常数目所必须付出的代价
,

可以把 M M C 算法看作是一种
“

时间换空间
”

的算

法
.

总的说来
,

对于凝并的描述
,

事件驱动 M C 要

比时间驱动 M C 更精确和更经济
,

而其中又以阶梯

式 M C 更为合适
。

M M C 算法只适合于描述较短演

变时间内的凝并过程
。

2. 2 纯破碎工况

为了检验 M C 算法对于复杂破碎问题的描述
,

本文选择指数阶破碎速率
、

多元破碎工况
,

其中体积

为
。
的颗粒的破碎速率s( v) =

。‘
·

“,

尺度为 。 的子颗

粒的产生概率 城叭
。

)
= 武

。 ,

u/
12

)

,

产生的子颗粒数目

b(
。
)
= 1 2

,

子颗粒等尺度分布
,

N

。= 3 0 0 0 m
一 3 ,

颗粒特

征破碎时间尺度定义为几
,
* =

l/ s(

。。
)
=
l/ (

。。‘
·

“
)

.
理

论分析解参照文献 [s]
.
单次 M C 循环的结果如图2

,

时间驱动 M C 中a 均设置为 0
.
0002

,

L i

ffm

a n
D S M C

算法
、

阶梯式常体积法
、

常数目法和多重 M
ont e c ar fo

算法的初始模拟颗粒数 目均为 3000
,

而计算代价分

别为 45
.
28 5

、

8

.

1 9
9

、

0

.

5
5

和 155
.
69 5

。

显然
,

时间驱动 M C 的模拟结果整体上要好于

事件驱动 M C
,

但计算代价要稍微高一些
.
常数目法

精确描述了颗粒质量浓度
,

对数目浓度的误差在 4%

之内; 阶梯式常体积法的误差控制在 2% 之内
,

该误

差是
“

阶梯式常体积误差
” ,

参见图 2(b)中颖粒质量

浓度的曲线; Li ffh
lan D SM C 算法的误差包括

“

阶梯

式常体积误差
”

和
“

解祸误差
” ,

其计算代价高于阶

080400%9288101-nUC
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梯式常体积法能够精确描述纯凝并过程
,

对于多元

破碎过程具有较高的计算精度
,

而常数目法对于凝

并过程的计算精度均低于阶梯式常体积法
,

但是在

可以接受的范围之内
,

且整体而言更适合描述多元

破碎过程
。

而时间驱动 M C
,

无论是 Li丘m an D SM C

还是 M M c 算法
,

均无法精确描述纯凝并
、

纯破碎

过程
,

且计算效率也通常低于事件驱动M C
.
M M C

算法能够较好地描述多元破碎过程
,

但是对于其他

工况
,

由于时间驱动 M C 本身的低效率和低精度
,

以及空间换时间所付出的计算精度和计算效率
,

只

有离散系统演变时间较短时才基本满意
.
另外

,

由于

M M C 算法能够同时保持常数目和常体积法
,

可以完

全抛弃其他三种 M C 所必须依赖的子系统概念
,

所

以具有考虑颗粒尺度分布空间扩散的扩展性
.

总之
,

对于颗粒尺度分布的时间演变过程的描

述
,

如果能够认为空间各向同性而允许引入子系统

概念时
,

我们建议采用阶梯式常体积法或常数目法

描述凝并和破碎
.
如果描述颗粒尺度分布的空间演

变过程
,

如果演变时间较短
,

可以发展 M M C 算法

来达到目的
.

(b) 顺粒质量浓度

图 2 指数阶破碎速率和多元破碎

梯式常体积法的原因是时间驱动 M C 的低效率
.

M M C 算法对于颗粒数目浓度的误差控制在 4% 之

内
,

基本与 Li任m an D SM C 算法的计算精度一致
,

但

是 M M C 算法能够精确描述颗粒质量浓度
,

这是因

为M M C 严格保持常体积的缘故
.
M M C 算法的计算

代价最高
,

一方面是由于时间驱动 M C 的低效率
,

一方面是由于在合并子颗粒的过程中所耗费的 C P U

时间
,

即强制保持常体积和常数目所必须付出的计

算代价
.
总体而言

,

对于破碎工况的描述以 M M C 算

法和常数目法更为合适
.

3 结 论

本文数值实现了 Li任m an D SM C 算法
、

阶梯式常

体积法
、

常数目法和 M M C 算法对凝并和破碎的描

述
,

详细比较了 M C 的计算精度和计算代价
.
发现阶
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